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A novel method for solution of the one-dimensional dynamic mathematical 
model of PFR 
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Abstract: The volumetric flowrate of reactants（i.e. gas or liquid）is simplified as constant in 
dynamic modeling of the one-dimensional piston flow reactor（PFR）. However, the volumetric 
flowrate of the gas is often easily effected by many factors such as temperature, pressure and molar 
flowrate. Therefore, the relative error of simulation results should be enlarged because of the 
simplification. To solve this problem, a novel method for solution of the dynamic model of PFR is 
presented in this work. In the novel method, the finite difference method is improved by introducing 
a mathematical expression for the flowrate of gaseous feedstock. To validate the method, the 
provided novel method and classic method of line（MOL）are applied in dynamic modeling PFR of 
the vapor-phase cracking of acetone to ketene and methane. Furthermore, the simulation results of 
different methods are compared and more accurate simulation results is obtained by the novel 
method. 
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式中，ci 为组分 i 的浓度，mol/m3；t 为反应时
间，s；Q 为反应器轴向一点处体积流量，m3/s；V













1  模型分析 
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式中，Fi 为组分 i 的摩尔流量，mol/s；m 为反
应 体 系 中 物 质 组 分 数 ； U 为 传 热 系 数 ，
J/(m2·K·s)；a 为单位体积的表面积，1/m；T 为反
应器轴向一点处的温度，K；Tc 为冷却剂的温度，
K；cni为组分 i的摩尔比热容，J/(mol·K)； r 为普遍






图 1  平推流反应器微元体积示意图 
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式中，Q0为进料体积流量，m3/s。 
本文方法考虑气体体积流量的变化，以气体状
态方程为基础推导得到浓度 ci 为气体的摩尔流量 Fi
和温度 T 的函数[即 ci=f(Fi,T)]，来引入此 m 个方程
来求解。 
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处气体的总摩尔流量 FT 和温度 T 成正比。为此式
(17)可将反应体系中气体的体积流量的变化特性转
化为定量函数来描述。进而将式(17)代入式(7)消去
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式(19)为将浓度 ci 转换为各组分摩尔流量 Fi 
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将空间差分为 40 等分，然后利用 Matlab 中的 ODE
工具箱进行求解；采用本文方法求解时，将空间差
分为 40 等分、时间差分为 n 等分后利用 Matlab 的
fsolve 函数进行求解。 
3.1  时间差分值的确定 
时间等分越细，结果越精确，但同样会加大计
算量。为确定时间差分 n，在空间差分固定为 40 等
分的情况下考察时间差分为 40，80，160，320，640
及 1280 等分时利用本文方法进行求解。图 2 和图 3
分别为本文方法求解得到 0.3s和 0.5s时各参数随轴
向空间位置的变化曲线。由图 2 和图 3 可知，时间
差分为 40，80 及 160 等分时，模拟结果的曲线轨迹
相差较大；当时间差分达到 320 等分以上时，时间
网格数增加对模拟结果影响较小，故采用本文方法
求解时，时间差分 n 确定为 320 较为合理。 










对误差为 2.030%；同样反应器出口处 MOL 法得到
结果的相对误差为 8.341%，而本文方法的相对误差
为 1.073%。由于 MOL 法将气体体积流量设为恒定
参数，在反应器中点和出口处体积流量的稳态值与
文献[11]中所提供的理论值差距较大，而本文方法 





























表 1  反应器中点处稳态值与理论值比较 






温度/K 957.77 958.24 0.049 959.43 0.173 
产物浓度/mol·m–3 2.704 2.868 6.065 2.649 2.030 
体积流量/m3·s–1 2.174 2.037 6.302 2.172 0.092 
 
表 2  反应器出口处稳态值与理论值比较 






温度/K 940.77 940.33 0.047 941.80 0.109 
产物浓度/mol·m–3 3.261 3.533 8.341 3.226 1.073 
体积流量/m3·s–1 2.198 2.037 7.325 2.197 0.045 
 
3.3  动态响应分析 












各参数会达到稳态值（图 4 中约 0.4s 后和图 5 中约
0.7s 后）。 
虽然两种方法求解得到各参数随时间变化的








































图 6  气体的体积流量随空间和时间的分布 
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